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ネルギーにおいて最も顕著である。しかし、d バンドのエネルギーこそが DMS の交換相互作用の性質を決める主要
因であることが先行研究で示されている。そのため、この LDA の問題を改善して d バンドのエネルギーを正確に計
算する必要があった。本研究では、KKR-CPA 法の電子状態計算において SIC を適用する新しい手法を開発し実装し
た。KKR-CPA 法は不規則な系の計算に適しており、SIC は LDA の交換相関エネルギーを改善する手法である。し





























ギャップ半導体である GaN や ZnO をベースとした DMS では、局在性が特に強く、強い電子相関が働く系であるこ
とを示し、そのため、LDA を用いた従来の計算では交換相関相互作用に対する近似の精度が悪く、計算される電子状
態密度のスペクトルが光電子分光実験で得られるスペクトルと一致しないこと明らかにし、SIC を取り入れることで
これらが大きく改良できることを示した。強磁性機構についても、Co をドープした ZnO では、LDA では強磁性超交
換相互作用により絶縁体で強磁性を予測するが、SIC を取り入れることにより、電子状態の大きな変更があり、反強
磁性超交換相互作用のため常磁性状態となり、実験事実と良く一致することを示した。SIC を取り入れた新しい第原
理電子状態計算手法が開発され、現時点でのコンピュータを用いて新機能材料や物性のデザインを可能にし、マテリ
アルデザインのコミュニティーに新しいデザインツールを提供したことは高く評価できる。さらには、磁気力定理を
用いて第一原理計算により求めた磁気的交換相互作用の距離依存性からモンテカルロ法により強磁性転移温度を予
測し、また、原子力定理によって求めた原子間相互作用をテデル計算に適用し、現実の系において磁性不純物の不均
一な分布の効果をとりいれるためにスピノーダル分解のシミュレーションを行った。その結果、ZnO などのワイドバ
ンドギャップ半導体を母体とするいくつかの実験で報告されている室温を超える高いキュリー温度の主な原因は、３
次元的に連結したクラスターが形成され、交換相互作用が補強されてキュリー温度が上昇することを明らかにし、現
実に実験でどのような非一様性が生じているかを明らかにした。よって、本論文は博士（理学）の学位論文として十
分価値あるものと認める。 
